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ポリピロール 2 本鎖モデル A（単位セルは
テトラピロール）、面間に TFSI 分子１個が
ドープされたときの安定構造 B を求めた。








EMout,maxを求めた。（Table 1）本研究で得られた EMout,maxは 104 J kg−1のオーダーであり、実験で報告
されている最大値 9.2×10-1 J kg−1[2]よりかなり大きいが、実験からも構成の改良に伴って比較的容易
にオーダーを改善できるものであり、本研究における値はある種の上限値を与えるものと考えられる。 
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Table 1  Calculated data for anion drive. 
dav(A) dav(B) Δdav(A-B) F ΔW EMout,max 
(in Å)  (in Å) (in Å) (in dyn) (in Hartree) (in J kg−1) 
5.4092 10.8510 5.3614 4.1202×10−6 2.0260×10−2 2.5543×104 
 Fig. 1 Two-chain model B of polypyrrole doped  
with a TFSI molecule. 
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